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ABSTRAK 
 
Adika Putra Pangestu, G0014003, 2017. Penapisan Fitokimia Indonesia sebagai 
Aktivator Neuroglobin pada Penyakit Stroke dengan Metode Molecular Docking. 
Skripsi. Fakultas Kedokteran, Universitas Sebelas Maret, Surakarta. 
 
Latar belakang: Stroke merupakan penyebab kematian tertinggi di Indonesia. 
Rekomendasi terapi stroke adalah pemberian recombinant tissue plasminogen 
activator (rtPA), namun terapi tersebut masih memiliki efek samping dan 
efektivitas yang bergantung dengan waktu. Neuroglobin (Ngb) merupakan protein 
yang memiliki fungsi neuroprotektif yang diaktivasi oleh protein 14-3-3, namun 
pada saat hipoksia protein 14-3-3 akan mengalami perpindahan lokasi menuju 
nukleus. Indonesia merupakan salah satu negara penghasil tanaman herbal 
terbesar di dunia. Tanaman tersebut berpotensi untuk dikembangkan sebagai 
aktivator Ngb. Tujuan penelitian ini adalah mencari fitokimia yang berpotensi 
sebagai aktivator Ngb seperti protein 14-3-3 secara in silico.    
 
Metode penelitian: Penelitian ini adalah penelitian bioinformatika dengan 
metode molecular docking. 457 fitokimia yang memenuhi kriteria Lipinski pada 
database HerbalDB digunakan sebagai sampel penelitian dan potongan protein 
14-3-3 digunakan sebagai senyawa standar. Interaksi ikatan protein 14-3-3 dengan 
Ngb ditemukan dengan docking potongan Ngb pada protein 14-3-3 dan divalidasi 
dengan docking potongan protein 14-3-3 pada Ngb sesuai dengan interaksi yang 
ditemukan. Skor standar didapatkan dengan melakukan docking sebanyak tiga 
kali. Proses docking dengan fitokimia dilakukan menggunakan software 
AutoDock Vina 1.1.2. Visualisasi hasil docking dilakukan dengan Pymol 2.0.6. 
Penentuan aktivator Ngb dianalisis berdasarkan skor docking, kesamaan lokasi 
ikatan, sifat Lipinski’s Rule of Five dan perbandingan konformasi dengan standar. 
 
Hasil penelitian: Berdasarkan hasil analisis, Miraxanthin-III, Artocarpetin, 
Norartocarpetin, Marmin dan Strigol merupakan fitokimia yang berpotensi 
sebagai aktivator Ngb. Miraxanthin-III berikatan pada Ser
17
 dan Ser
50
 -4,16 
kkal/mol dan -6,1 kkal/mol. Artocarpetin berikatan pada Ser
17
 dan Ser
50
 dengan 
skor docking -4,36 kkal/mol dan -5,8 kkal/mol. Norartocarpetin berikatan pada 
Ser
17
 dan Ser
50
 dengan skor docking -4,1 kkal/mol dan -5,5 kkal/mol. Marmin 
berikatan pada Ser
17
 dan Ser
50
 dengan skor docking -3,86 kkal/mol dan -5,76 
kkal/mol. Strigol berikatan pada Ser
17
 dan Ser
50
 dengan skor docking -3,96 
kkal/mol dan -5,1 kkal/mol. 
 
Simpulan penelitian: Miraxanthin-III, Norartocarpetin, Artocarpetin, Marmin 
dan Strigol merupakan fitokimia Indonesia yang berpotensi sebagai aktivator Ngb 
dengan urutan dari yang terbaik. 
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ABSTRACT 
 
Adika Putra Pangestu, G0014003, 2017. Screening of Indonesian 
Phytochemicals as Neuroglobin Activator in Stroke Disease with Molecular 
Docking Method. Mini Thesis. Faculty of Medicine Sebelas Maret University, 
Surakarta.  
 
Background: Stroke is the highest cause of death in Indonesia. Recommended 
therapy for the incidence of stroke is the provision of recombinant tissue 
plasminogen activator (rtPA), but this therapy still has side effects and the 
effectiveness still based on time. Neuroglobin (Ngb) is a protein that has a 
neuroprotective function that activated by 14-3-3 protein, but at the time of 
hypoxia protein 14-3-3 will undergoes displacement to the nucleus. Indonesia is 
one of the largest herbal producing countries in the world. These herbs have the 
potential to be developed as a Ngb activator. The purpose of this study was to find 
potent phytochemicals as Ngb activators such as protein 14-3-3 in silico. 
  
Methods: This research was bioinformatics research with molecular docking 
method. 457 phytochemicals that met the Lipinski criteria in the HerbalDB 
database were used as research samples and the cuts of 14-3-3 protein were used 
as standard compounds. The interaction of the 14-3-3 protein bond with Ngb was 
found by docking the cuts of Ngb to 14-3-3 protein and validated by docking the 
cuts of 14-3-3 protein to Ngb based on the found interaction. The docking process 
of phytochemicals is done by using AutoDock Vina 1.1.2 software. Visualization 
of the docking results is done with Pymol 2.0.6. Determination of Ngb activator 
was analyzed based on docking score, the similarity of binding sites, Lipinski’s 
Rule of Five characters and comparison of conformation with the standard. 
 
Results:  Based on the analysis, Miraxanthin-III, Artocarpetin, Norartocarpetin, 
Marmin and Strigol are phytochemicals that can potentially be used as Ngb 
activators. Miraxanthin-III bound to Ser
17
 and Ser
50
 with docking scores of -4.16 
kkal/mol and -6.1 kkal/mol. Artocarpetin bound to Ser
17
 and Ser
50
 with docking 
scores of -4.36 kkal/mol and -5.8 kkal/mol. Norartocarpetin bound to Ser
17
 and 
Ser
50
 with docking scores of -4.1 kkal/mol and -5.5 kcal/mol. Marmin bound to 
Ser
17
 and Ser
50
 with docking scores of -3.86 kkal/mol and -5.76 kkal/mol. Strigol 
bound to Ser
17
 and Ser
50
 with  docking scores of -3.96 kkal/mol and -5.1 kkal/mol. 
 
Conclusion: Miraxanthin-III, Norartocarpetin, Artocarpetin,  Marmin and Strigol 
were Indonesian phytochemicals that have potential as Ngb activator in the best 
order. 
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